Quantum Chemical Studies on Separation Engineering by 田門, 肇
Title分離プロセスの量子化学的研究
Author(s)田門, 肇







平成24年度  京都大学化学研究所 スーパーコンピュータシステム 利用報告書 
 
分離プロセスの量子化学的研究 
Quantum Chemical Studies on Separation Engineering 
 
京都大学大学院  工学研究科 化学工学専攻  田門 肇  


















適切に表現する TIP3P 力場を組み合わせて使用した。NPT アンサンブルで数種の系の温度に対してシ

















 95wt% 92wt% 
糖同士間 4.43 3.84 
糖分子内 1.17 1.33 
糖-水間 2.80 4.38 
総結合数 8.40 9.55 
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